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東北大理 渡 部 三 雄
液体金属の電子的性質の理論的研究は,有名なZiman の電気抵抗の理論
以来,単純な金属VC対して･ pseudopotential 法 を基礎 としたnearly
freeelectron(NFE)近似での取扱いが数多 くなされてきたO 電子構造
に対しては, Edwards のGr_Pen 函数理論があり,N･F･E･近似での具体











近我々のグル ープで行っている研究のうち次の 2つについて紹介す る. (尚






布)の計算をAl, Zn 及び13i咋対して行っ羅 o 綾はィ.オY.の位層相関に
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を構すように決める O
我々は上に述べたような蜂脱の範酉内でBaHentine の近似解法に頼 ら
ず直接 iterationで解 きBallentin-e の計算績巣 と比較した O その際簡
単のため電子 -イオン相互作用陀 Shaw4) の 計算 した form factorを用Vl,
構遵因子はRuppersberg-Seemann5)の実麟結果を使 ったOこの ようにし
て得られた自己エネルギーは Ballentine のそれとくらべて数倍小軍りo
その鹿巣状態授産の shift もBa,llentine の結果に くらべて数倍小さい0
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渡部三雄
運動量分布VCついてはまだ計算 して高ないが自己五 ネルギーの結集か らフェ
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･叫 - 宝 くT= 帖 j(0日>
ト吉M (叫 (2)
(3)
のプーリLエ変換を解析接続して求め られるO ここでTは orderingoperator;
jは currentoperatorで4)るo a)で>> 1に対してはLl),し2ほ 比較して光
学質量m*陶.亀子の緩和時間 で鋤を次の様に定義出来るo


















ここで u(k臆 裸の pseudopotential･a(k)は構朋 子a醇 去 lzeikRi72
である｡又, e (k,ru))は電子ガス.の誘電函数p
計算は u(k)としてAshcroft型のmodelpotential をとり,そのパラ
メタ-core半径 rc は直 流 抵 抗 に あうよ う に 決 めた o (r｡-1･179a･u･)棉








間 Tを使 ったI)rude の公式にかなり一致するが,あさらかに く高違いが あ
少,誘電函数の実部か ら有効自由竃子密度N*-(0.88±0.07)Nを得ている-O即
n1
ち,光学墳墓 砺 - (D･8 8士0･07) と 考 え て よ h o 仙 Ilerが F aber･4)
の理 論を引用してN*<N は正しいはずがな く,百分･,D実験は信麻 由来ない
か もしれ覆いと結論しているが これは正し く夜い ｡ 我々の計算は実験の傾向
-N*<Nを示してはいるが,定量的Ln:は一致は十分で夜いO
m
しか しなが ら市 ~1 の被積分函数を牢/2k躍 対し紬 -2(ev)の場
合 に図示してみると1-)かる尊は･光学質量の計算はほぼ･ k/2kF之1 と
k/2kF≦1 の部分'Jj寄与が打ち消しあい k/2kF～(1:2-1･4)･附近の寄与
が残るとい うこ◆とである.,k/2kF～ (1･2-Hr4)附近のpsendopotential
には, もはや十分復信癌性があるとは考え られない ｡ 従 って,-この ような徽
妙な打ち消 し合い と通常考えられるpseudopotentialの nonlocal性の大
きさか らみて pseudopotential の loca-1 近似の限界がここVCもみ られ
ると考えた方が良いだろ う｡pseudopotentialの nonlocal性を考慮す
ると, nonlocalscreeningの効果を ど現在に ぐちべると計算は複雑にな
るが行 う事はで きる｡
なお,上の ような計算は他の物賀, Pb.Cd.Bi.In.Gaなどについて も行
った結果は実験の傾向と合 うもの も多いが,Alの場合と同様VC
pseudopotential の信頼性などか ら考えて,精巣はむしろ十分に倍額出
来るよう後段膳ではないと考え られるO (東北大理 松浦 満)
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即 ち , f両 が単調増加で下方に凸ならば融点降下は起 らない｡
(i(V)=-1/由 r))
Csでは , 6s- 5dへの electronic､transi.tion,で走る !従 っ
て ア)i/カリメタルで も ,重い分になっ.て ぐる.とia･to叩ic ･or.bi.t-alの
効果が入って くるので , N.F｡E.が使えな くなるか も知れないO
｢トリエステ会議｣報告を兼ねた コメン ト
京大理 松 原 武 生
今年の春Trieste で行かれた t㍉非同期性系の量子力学 "の国際会議では,
余 り液体についての話題は少 なか ったけ れ ど ,非 同期属 の教 学的 扱十 や
disorder latticeの今後yこついて ,いろいろ議論がなされ声.'現状では
大体次の 2つの点が確認されている様である0
日) Celトtypeの disorder の研究はすでに整理す る段階に来たO
(Ⅱ) Glass-typeの disorderについては ,まだ扱 う方法が分 らない｡
印象的であったのは ,tIわ アプローチが大たいC詮A(coherent-potential-
approximation)に集約されてきた事である｡ これは一体の散乱は ,きち
ん と扱い ,それ以上は ,その selfconsistentな potential の 中を走
る粒子 とい う痛像で扱 うものである｡金属結晶に於て成功 しているマフィソ
ティソ ･ポテソ レ ヤルを応用するvTLして も ,液体では ,原子の分布 自体が間
組vlな って くる. 液体については ,RandomnesS が本賀的なものであれば,
もっと ,Random system の方法を持込むことができるだろ うと思 う｡
Q: (金森)
CPAを本当に解 くとい う事が実際になされていたかo
A :ない ようだ｡
A:(渡部)
液体金属にCPAを用いる方法がなされ埠めている｡
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